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The boiling point of the sodium chloride aqueous solution is examined by molecular 
dynamics simulation. The boiling point is observed by the internal energy and volume under 
NTP ensemble simulation at 1 atm. The numbers of molecules in the basic cell are as follows: 
200 SPCE water and 20 NaCl. The effect of this sal t is found to be too large on the boiling 
point. 
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2.3 水と食塩の２成分系状態図 
 








 CFF ライブラリ 3) 
対象原子 ；Li, Na, K, Rb, Cs, F, Cl, Br, I(水溶液)  
 関数形： 
 






を単位として Table 1 に示した。 
 





Cl -1  
 
SPCE モデルでは O-O 間に次のパラメータのポテン
シャル関数を使用した。H-H および H-O のペアに対











C1(Na-Na) = 1.5565320e+002 (1.e-19 J*A
9
) 
C2(Na-Na) = -8.3930800e+000 (1.e-19 J *A
6
) 
C1(Cl-Cl) = 2.4808310e+004 (1.e-19 J *A
9
) 
C2(Cl-Cl) = -2.6162360e+002 (1.e-19 J *A
6
) 
C1(Na-Cl) = 3.2015140e+003 (1.e-19 J *A
9
) 
































使用ソフト：Materials Explorer 5.03) 
  分子数：SPCE water  200 個 
           NaCl       20 個 
  熱力学アンサンブル：NTP 
  総ステップ数： 1,000,000 steps 
 時間刻み：0.1fs 
密度：0.7g/cm3 
  ポテンシャル関数：SPCE,CFF 
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Fig.4 Molar internal energy of water U as a function of 
temperature. 
 
Fig.5 Molar volume of water V as a function of  
temperature.
 
Fig.6 Molar internal energy of NaCl aqueous solution as 
a function of temperature. 
 
 
Fig.7 Molar volume of NaCl aqueous solution as a 
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Fig.9 Trajectories at 575K of NaCl aqueous solution 
(left) and 580K (right). 
 
Fig.8 の 455 K と Fig.9 の 575 K の軌跡を見るとセ
ル内で動いているのに対して、Fig.8 の  460K と
Fig.9 の 580 K の軌跡では分子が激しく動き回って
いる様子が分かる。これは液体から気体に変化した
といえる。 
このことより Table 2 の結果が得られた。 
 
Table2 Boiling point of water and NaCl aqueous 
solution. 
  Boiling point 
water 455K 








1 kg の水に塩化ナトリウムを 1mol 溶解させると沸




























長く MD セルの仮想質量係数を 1 に設定する必要も
ある。 
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